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ONIOM 模型的考察显示，在高层部分扩大到包含全部四个离子位 (大小为 33T)
之后，能够得到和 75T 簇模型一致的结果，且可以节省超过 70%的计算时间；
但使用小于 33T 的高层不能得到可靠的结果。XO（Extended ONIOM）计算方
案将 ONIOM 高层进一步分块并结合容斥原理，可进一步提升计算的效率，并
保持计算精度，XO 方法消耗的计算时间只有 75T 簇模型的 10%左右。 
2. 使用 XO 计算方案考察了 ZSM-5 分子筛中全部 12 个 T 位上的钠离子落
位。计算结果显示绝大多数 T 位上钠离子优先占据六元环上方的离子位，尤其
是处于弯曲孔道的 Z6 以及主孔道的 M6 位；而分子筛骨架中最有利的 Al 取代位
（T1，T2，T4，T8 和 T10），也多和稳定的六元环钠离子位相关联。而被五元环
包围的 T3 和 T6 位最不利于 Al 取代。在多数的 T 位上，铜离子同样倾向于六元
环上的落位，且不同位置间的能量差别要大于钠离子。 
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